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Basis Quantum Monte Carlo (BQMC) 法を用いて 1次元と 3次元の調和振動子内における 2個のフェルミ
粒子の系の基底状態の計算を行った｡ 従来より広く利用されている拡散量子Monte Carlo法では, 用いる節面
の情報を事前に与えるためのガイド関数を利用するが, BQMC法ではこのガイド関数を用いることなしに, 反
対称性の問題を持つ系の計算を行うことができた｡ また, BQMC法において, いくつか異なるエネルギー計算
手法を用いて平均エネルギーを求め, BQMC法による基底状態のエネルギー計算精度を比較した｡ さらに, 現
在の BQMC法の問題点を指摘し, 今後の発展に必要となる事項についての検討を行った｡
キーワード：量子モンテカルロ法, Basis Quantum Monte Carlo, 調和振動子
方程式に平均場近似を導入し, それをもとに改良
を加えていく ab initio法がある｡ この手法は,
これまでに様々な改良がなされ, 多くの分子に適
用されて成果をあげてきた｡ しかし, 例えば














前に由来して ｢Monte Carlo｣ 法と呼ばれている｡
これを分子の計算に応用したものが量子 Monte
Carlo法と呼ばれる手法である [25]｡
































これに対してOksuz は, 独自の量子 Monte
Carlo 法として, Basis Quantum Monte Carlo















































ここで, は格子点の間隔, 添え字は i番目の
格子点, は i 番目の格子点の座標を表わす｡







小な時刻ステップとして扱われる｡ 中かっこ [ ]
でくくられた項はフェルミ孔項と呼ばれる｡ は
各粒子の座標であり, は, 2個の粒子が 
から へ移動する確率を表わす｡ フェ
ルミ孔項により, 2個のフェルミ粒子が同じ座標
を占める場合 (など) の確率 
は 0となり, 2個の粒子が同時に同じ位置を占め
ることができない｡ これはパウリの排他原理を表












































































ンにおいて, ( 4 )式内の試行エネルギーは,
基底状態のエネルギー に対して 
となるようにシミュレーション過程のエネルギー

























から まで行うものとする｡ また, は全て
の配置に対する和を表わす｡
エネルギーの統計誤差は以下の式で求めた｡































































































・遷移確率  (( 3 )式) に従い, 新しい配
置を生成
・符号が変化した配置は消滅
































基底状態のエネルギーを Table 1に示す｡ 及
び はそれぞれ, (14), (15)式のエネルギー
計算式を用い, 総ステップ数 106のうちの 104個
の配置に対する計算結果である｡ これらは, とも
に基底状態のエネルギーを精度よく再現している｡




































び ) を, それぞれの軸として粒子の分布をプ
ロットしている｡ 基底関数の和の制限 (






により, ポテンシャルの極小点 (0.0, 0.0) からや




























































































Reference 11) 2.00566 0.0077
Reference 22) 2.000133 0.00176
Exact 2.0 －
1) Reference [7]｡ 7×106ステップの平均エネルギー｡
2) Reference [7]｡ 7×107ステップの平均エネルギー｡





Reference 11) 3.498 0.015
Exact 3.5 －
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